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は CambridgeSoft の ChemDraw が最も有名である
が、ライセンス利用料が高く用意するのが困難で
あるため、本授業では無償で利用が可能な


















・ 2 次元での構造式クリーンナップ 
・ 3 次元構造の最適化と 3 次元表示 



























































 それでは、実際に ChemSketch を利用して分子
を作ってもらうこととする。ChemSketch を起動す
ると Figure 1 のようなウィンドウが現れる。
ChemSketch には、メニューバーのほかに、Open 



















































にも含まれている Clean Structure の機能を用いる
ことにより、最も妥当な形に構造を修正させるこ
とができる。 



























 本授業で用いているChemSketchにも 3D Viewer
という作成した分子を立体表示する機能が備わ








・ Ball & Sticks 
・ Spacefill 






































Figure 3. ルシフェラーゼを表示した RasMol 
 
 
4. おわりに 
 本授業のレポートの一部として、感想を含める
ことを課したが、その中で「初めて自らの手で物
質を 3 次元で見たのが面白かった」、「コンピュー
タと化学の関係に驚いた」等の感想が多数見受け
られ、コンピュータを使った化学に対する興味を
持ってもらうことはある程度の達成は出来たも
のと思われる。また、「これから学習する分子に
ついてこれらソフトを利用し理解を深めていき
たい」といった感想も非常に多かったことから、
物質の構造に対する重要性の認識も促進できた
と思われる。 
 今後、化学を学習する上で、本授業の内容が学
生達の理解の助力となることを願う。 
 
